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このような物性を主に担うのは遷移金震の部分的に満たされた 3d電子である Q この 3d軌道は
遷移金属の周りiこ配位する詮イオンによる対称性の低下によって分裂する。例えば，ベロフスカイ
ト型酸化物では遷移金属イオンの周りを陰イオンが正八面体をなすように聖位している。これに

























d軌道は期りに配位する Fー の立方対林場のために2重縮退した eg軌道と 3重縮退する t2g軌道
に分裂する。また， CU2+ は 9~屈 d 章子が存在するため . eg軌道iこホールが 1髄存在するとみな
すことができる。このホールが2重に縮退したeg軌道のどちらに入るかの自由度である軌道の自
由度がスピンの自由度と共に物性に大きな影響を与えることが知られている。この自出度，すなわ
























































































































菌 5 q = Qのときの梧関関数 M(q)の温度依存





























であり， R， Fe， 0がそれぞれめ屈に対して三角格子をなし， c軸方向に積屠した構造をとる。そ
の構造は図倒的のようにほぼ同一平面内にある Feの三角詩子と Oの三角格子が 2組となった






















以上のことを踏まえて， Nag秘 0らはRFe204の主な物牲を担う FeOW-layerに著自して， Fe 






















=非=dx2 _yZ ， dxy 




は dx2_yZ軌道と dxy軌道である。この軌道に存在するホールが Oのp軌道を混成する効果を考
えてFe障の超交換相互作用を導出する。そのために最外設に存在する軌道の自由度を匂軌道系
の場合と同議iこ軌道の擬スどン演算子Tの導入により致り入れる。 Feのサイト iにおけるスピン





(Tz jZ2-d)=iiZ2ー め (8) 
TZ Ixy) = -~ Ixy) 
を溝たすものとする。また，国 8(a)のような FeOW-layerにおいて Feのd3;2_y2軌道やd勾軌
道との混成が強いのがxy面内つまりめ面内のOであるとしてFeの周りに存在する 3つのOと
の混成を考える。ここでは下の冨を考えて Oサイトのある方向に対して座標を取り査す。これを
表したのが図8(めであり ηx-'lJy という産課系はx-y座標を z軸濁りに2π同/3回転させたもので
ある。ここで，(na，nβ，ni') = (0，1，2)である。それに伴って， 2つの軌道Ix2_ y2)とlxy)もz
報局りに匡転させなければいけない。そのためにこれらを軌道角運動量l=2の基底W)で



















図8(a): FeO W-layerを模式的iこ表したもの，大きい丸がFe，小さいほうがGを表す。 (b):
FeO W-Iayerの下の面を上から晃た様子。 βX' βu等はO方向に新たに取り直した座標軸を
表す。
のように表す。これに z斡周りに 2π同13回転させる生成子 e-ilz27rn'1 /3を作用させたものを
iη3-η~) と l17x17y) と書くと
4π2 _.2¥， _，_ 47f !η; -71;) = e-i山町/3iz2-U2〉=COS4fhiz のー+sin石川 Ixy) (10) 
4π2 _2¥， ___ 4π !ηzω = e-ilz2叫 /3Ixy}= -sin 'io~1 nTj IX -y2) + COSすηη Ixy) (11) 







えばおから見て -y方向にある Oとはdx2_y2軌道と Pv軌道のみにホールのとび移りがあると考
える。






































の占有数を njvCT三 p;wPjwとするo d軌道の占有数についても同様に定義するD このとき，お
サイトのd軌道のみのハミルトニアンHdとOサイトのp軌道のみのハミルトニアンHpはそれ
ぞれ
ぞ .... .1をて.......__.1 1 て~ _，.，l 
Hd = L t~diJLUdiJL(j + L U;niJLrniJL! +石工 U~/niJLuniJ.l.'ul
i#ゐσt衿 i，μ手J.I/言。σ'
~ L ι，孔ん，らがら'q (16) 
i，も急手〆，(7'"
Hp=L二ξ弓令斜~P叫p4;Jj UWgけ+2:乞:U3 η叩 ivlけ÷ ; 乞 Udz ， ηnivルωqniv包tV













荷の異なる 3種類の相互作用である Fe2+-Fe2+， Fe2+ -Fe3+， 
Fe3九Fe3+の相互作用のそれぞれ Zつ挙げることにする。ま
ず， Fe2+-Fe2+泣







































この有効ノ、ミノレトニアンを用いて Nagonoはまず， RFe204の電気分撞が FeOW-layerの障の
電膏の偏りによるものであるという仮定をして，吉典モンテカルロ法で計算を行った向。その諜，
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のボンドを αボンド，左上を向くボンドを βボンド，左下を向くボ、ンドを γボンドと定義する。
軌道擬スピンザは大きさ 1/2のスぜンで， η=α，β，γとして
r 0 (η=α) 














eiTl(}子fe一昨(}= Tr_z COs(れー め+Tr_x sin(弘一め
となる。よって，ユニタヲー演算子Uを
u=閃 l-iOA~二 TJ -iOB L T% I 
I j乏A kεB I 
(32) 
(33) 





U-lrlrf，_~_U ββ T・ :-._  = r~ T +eβV - 'i 'i+eβ 
u-1ァー究 A 打 ;r7L~ r"-r:-， _ U = r"'r;'L~




f ~ (η=α) 
TiT1 = Tt cos!P17 + Tr_X sin !P1' ψη={シ {η=β)
l-fi (η=γ) 
によって定義されるものである。これより，ハミルトニアンは
H = u-1iIu =-Jγifda十rf3r.ι十 r7rl，泊 i
















玄(<，)2=玄 [T{2COS2ψη + T{2 sin2 <pη刊行T{+符T{)cosψηsin<pη]
ηη 
=;(可2十方2) (39) 











がある。この場合は Tx2= Ty2 = Tz2 = 1/4を黒いれば乞η(7i)2= ~ (T{2 + 1ix2) = ~とな
り，ハミルトニアンは




Eo = (伊ψ吻01悶HI沖ψOω)H=; 乞 {刷ψ仇制o司作I(付7マf 一弘e~)
tεA，η 
J ... 111 ー~ ¥. ..11 











H=ー J)> IT.xT.~ 十 }:_~XT:お+ ~ T.xT;~~ + ~ TlT;z_._~ ~ +さ~ZT}L..J る i+e" T 4".Li Li+es T 4"Li Li+e，. T 4"番時Eβ 4"Li Li+e，. 
iEA L 
f ~7~'" . ~"'~7 ¥ V三 f~7~'" ~.，._~ ¥1 +7W1三es+TtTi~eβ) -'4 -~ TfTf+e，. + TiX]三e-y)I (43) 
が得られる。次にFourier変換
可制=J烹亨て?〆九品 ýN/2~ >，a 払=マ寺市(k)e-ik.~ (44) 
を行う。ここで Aは部分搭子のラベルで A=A，Bであり， μ= X ， Z とする。また，~はサ
イト t の位量ベクトノレである。この Fourier 変換を用いれば T~(k) = e-ik.e"T~(k) と置くと，
eα-eγ=α， eβ-eγ =bから
~ I ( "，. _ 1 "，. ，_ 1 ¥ __. . =_ .. ( 3 "L ，_ 3 ¥ 
H = -f>.1 ( e~ik.a + ~e-ik.b + ~ ) TA( -k)指針+( ~e一約十三) TA(-k)各(た)ム-'1¥> . 4> 4/-rn /-c:n /. ¥4- . 41 
k L、 ノ、ノ



































































( T~(k) ¥ 
I T~{k) I 
T(k)三 I;f，~)'~~ I I TE(k) I 
¥ TE3(k) J 
H = T(k)tWAWtT(k)， 
と書ける。対角化された行持Aは
(J1{k) 0 
A-= I 0 ゐ(た)
-I 0 0 
¥ 0 0 
J1(k) = -!J 
h(k) = -iJ3+2cosk.α+2cosk.(α-b)+2cosk.b 
J3待)=すゾ3+2cosk.α十2cosk.(α一時+2cosk.b
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的→j= min[1，exp[-β(Ej -Ei)]] (55) 











H(E) oc exp [S(E) -βE] 
= exp [-So + S(E) -βE] (56) 
となるが，先の自的を達成するために H(E) = const.となるようモンテカルロ法の確率ε一βEを
ε一ω(E)に変更する。つまり，式 (56)から
H(E) = exp [-So + S(E)-ω(E)] (57) 
としたとき.S(E) =ω(E)であればH(E)= const になることがわかる。しかし，エントロビー
S(E)は未知の関数であるから，はじめからω(E)を使ってモンテカルロ法を行うことは不可能で
ある。式(57)から S(E)= 80 +ω(E) +lnH(E)となるので，これを微分すると
d8 dw d 



































gn(E) ~- Hn(E) (63) 
とすることで，Hn+1(E)はHn(E)=1 0の範留で平塩化されると予想される。式(63)の両辺の対
数を取り Eで微分することにより
dw~ パ d.w日 d
--7'-1土=-J;: + J-J:' InHn(E) 










1 L fn，~(E+ ε)1 β托+l(E)=βn(E)十一lni i {S6〉εl Hn(E) J 
から βl(E)を計算することができる。この式を馬いてとストグラムを平塩化したい範囲でβの更
新を行う。 E<Em拡(通常は Emax= 0)の範毘で式 (66)を患い，それ以外はβの更薪を行わな
いとする。ここで， εは離散化されたエネルギーの最小単位である。次にαl(E)を式 (61)を離散
化した式





_2二持Ane-βEπ 一乞EL:nE{nIEn=E} Ane-βE L:EAED(E)e-βE 









27【AEy(E)e-sE 'EE AEH(E)ew(E)-sE 
{A}s = 三Eg(E)e-βE - EEH(E)eω問 -sE 、??，?? ??????
を得る。これではミクロカノニカル平埼AEを計算するために状態数が必要であるように見えるが
AR ~ __~_. ') p、，、h





















































{βbE μo <E 
J bo + so(E -/-LO) -(E設立内 <E<μ。
ω1(E)=〈 fR-UP21 b1+ sl(E一川一号?21μ2<E<μ1 
lb2 +β2(Eー μ2) E<μ2 








2N x 2N(N はサイト数)fこ対して行う必要がある。そのため，全富有値と富有ベクトルを求めら
れるが2N X 2N分のメモヲが必要なハウスホルダー法よりも，基底状襲近慢の状態しか求められ

















|λ11> I入21>・・・より m が大きいとき AmViの成分の大部分は基底状態の屈有ベクトル Xlとな
る。よって町，AV1，A2Vl・ Am-lV1を互いに正規産交化させたベクトノレで張られる空間tこ誌 A
の基窓状態の固有ベクトノレ引が十分含まれていることがわかる。次にむ1，AVI， A2Vl "". Am-lV1 












αk =V'[Avk (77) 
1/ .，-， ，T 
β'k=V(Avk一βk-l旬k-lーαkVkY(AVk一βk-1Vk-lーαkVk) (78) 





で定義される三重対角行列， emはm番目の要素のみが 1でそれ以外がむの m 次元のベクトルで
ある。ここで，m<<Nであるから Vm はQL法を用いて容易に対角化でき， m掴の居有笹{Oi}
とそれに対忘する思春ベクトノレ {Si}が得られる。今，Xi = v;玲Siとすると，式 (81)から
A凡 Si=凡 OiSi十 βVm+l(e~+1 Si) 








(85) IjAxi -OiXi11 =β~Ie五十1sil 
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COS ()i主 cos()* + ';i) = cos 0* -';i sin 0* (90) 
であるから，式(40)の第一項は，






( ~sin2 ()* (η=α) 
qη(()つ=< ~sin2 (0*一計) (η=β〉
l ~ sin 2 (0* + ~π) (η=γ) 
と定義した。この近似のもとでのハミルトニアン Hswは式(40)に代入することで




52- i?とA~ik.Rt (:A _ .J._ヤと.;~e-一4偽 R民t 
• :.:.:.:._ - --- y ~. ご=一一一.






ーβHsw=一千Lq，例 (';i-';i+e'l)2 = -宅玄白(0*)L 1.;:-.;Ee-ik.e'l12 側
tεA，ηη k 
のように計算できる。変形の途中でどた=(設)*を用いた。
ここから. .;~ = !ç~le吋と極形式で書くと，ぬ= ip~- ψt として
ぞさ れて-. i r>* ¥ l. I.;f Iφ k.e~12 -βHsw=-βJ) : I.;:I~ ) : q.，()つil--E-d偽 e一包括 ! 合fRケリ 1- 1';:1- - I (96) 
途中の変形にはどた=(.;~)*より|ご-kl = 1と叫及びφ-k=一φたであることを用いた。たの和は
もとの半分である (N/4倍)であるe ところで分配関数はz= Ini dCie一βHswであるが，これを
変数変換することにより











I~BI/I~AI = y と置くことにより dl~BI = I~Aldy とできる。よって!と勺 =x とおけば
、




?????、1 = I:qT/(Bつ1ー yeiφe-hf>。
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-0.4 0.2 号 0.2 0.4 0.6 -0.4 -0.2 色 号2 0.4 0.6 、(x kx 














会dzんlfof B.Z. I(B*， k)dk - 長F'(fJつ+ -2 
const.のように書けるので，この式で F'(Bつ
を定義する。ここで， .8B.z.はプヲノレアンゾー

























































































































































ムA 一...L0.2 0.3 0.4 0.5 
図 33 Edwards-Anderson par釘neterの温度変


























kBT / J f'J 0.1より高温ではサイズに依
らないが，医 36を克て分かるとおり























































0.2 0.3 0.4 
kBT/J 





























であるから，援スピンの反転 {Ti→ -Tiつまり ()i→ ()i十寸によりハミルトニアンは符号を変え
ないが，q→ -qと変色する。これより，
防 =~J d{鳥}qe一βH({9i})=をJd{ ()i}( -q)e一β問})=一句 (115) 











2二(qiq心，1 3N a2ndN.N 
_ N.N 
aN.N =二)~ (qiqj)庁?3Nム-' ，~，，-;s.JI P 
(i，j) 
(116) 
N.N， 2nd N.N， 3rd N.Nはそれぞれ最近接，次近接， 3次近接を表し，それらの逼度変化を示
したのが図40である。右の図はその温度変化を示した。担し， 9 x 9のクラスターで計算を有っ
た。 q2fまgに対するすべての距離の相関が含まれていることから罰持に示してある。この図から，
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G(k) =走乞(qiqj)eik-(九 -Rj) (119) 
で表せる秩序変数qに対する棺関関数であり，系に並進対称性があればG(k)はIkl2の関数とな





棺関長をとL として，ごL/L= f(ご∞jL)となる。ここで f(討は解析関数であるとする。次に臨界
指数νを，相関長の乙近傍での発散性すなわちご∞cx::IT-Tcl-vで定義すると，ある適当な関数
X(t)を患いて


























図41 Binder cunulant 94の温度変化。
kBTc/J = (6.07土 0.07)X 10-3 となる。次に，臨界指数 νを決定する。式 (120)から横軸
tL1lv，縦轄とL/Lでプロットしたとき，L'こ依らない関数になることを黒いてジを決定する。
図43，まえ=O.∞607，ジ=0.72と取ったときの図である。これらの結果から，誤差を含めて





































状態の中で秩序変数 qが士1となる状態が丸より低涯で実現することになる。 q= +1とな
る状態はすべての擬スどンが (}i= 0， ~1f， 告のいずれかをとる場合である。これは擬スピンが
ボ、ンド方向を向いている状態であることを表しており， 4.1節でいう母状態に他ならない。ま















陸44 (a): q = 1である乙以下で安定位される状態の



























































































































富有ベクトル!i)， 1)を考えて，これを T官軸周り iこ8*@]転させるとぞれぞれは e-iTlJ(I.li)， 
e-iT句・ 1)と変わる。この2つの状慈に対して対角化させた演算子は 'IX= e-iT言6・TxeiTlJ(I・で
あるから，このようにして定義された TX，TZに対して Hols総In-Primakoff変換を施せばよい。
つまり，量子化軸の 8*@]転と誌'IXを対角化された演算子として
TX = eiTlI(I‘'IX e -iT!I (1. = 'Ix cos 8* + 'Iz sin 8本




Ti'1TJ = Uij(内)7f77UJ{科)= Uij(科)TfTfur{φη)



















で与えられる。これを式 (126)に代入し，演算子 α，bの 2次までとって Fourier変換向=
y'2j万2:ke偽 R.akを行えば






4=会sinhoz ( ak+ r/bk) +会cω (133) 














????????????? ? ， ?? ???? (136) 
となる。式 (134)の第 3項である零点振動のエネルギー低下を，渡数の和を積分に車すこ


































=;訂(←si油nh2()i+) + si油d29《州;γけ)つ) (叫
となるから，サイト当たりの提スぜンの結みは




Sind81=zァド十一一}一一 (143) k ¥-' 2 J 2 
























機のメモリの都合上2x 2， 2 x 3， 3 x 3， 3 x 4までの大きさのクラスターで、計算を行った。
まずエネノレギーのサイズ依存性を図 49lこ示す。エネルギーはサイト数の逆数にほぼ比例し，サ














































毘 51 2 x 2のクラスターにおける担額標数
S(q)のq依存性。





題 53 3 x 3のクラスターにおける相関関数
S(討のq依脊性。
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りにゆη 自転させる譲算子 Uij(φη) を導入する。ここで， φα=0， φβ=3ROγ=~π である。こ
のとき Uij(科}は





得が最大の状態は， i， jサイトの荷方ともTX を向いている，つまり αボンド方向を向いているこ





cos30 = 1に対応する状態というのが量子系ではi↑i)ij，こ Uij(内)を作用させて存ることができ，
同様に古典系でcos30= -11こ対応する状態は11)りに Uij(科)を作用させて作ることができる。
このような最近接で利得が最大のボンドを蜂の巣慈子上で埋め尽くすことができる。そのような配
置の中の 1つを conf.と書くと，吉典状態iこ対応する波動関数は， cos30が十1と-1となるもの
に対応して
|ψLaf)= 口町(φη)jal Up} 1 I見 nf.)= rUij(φη)怜1down} (149) 
くり>conf くり>conf.







|ψ+) =λr L A(conf.) I Uij(φη) lal Up) (150) 
conf. <ij>conf. 












Cψ=Uψとなる。ところで，式(152)から U2= 1であるから c=士1が得られる。このことか
ら轄退のない霞有状態に対してUψ=土ψを満たさなけれ誌ならない。また， Lanczos法により
基憲状態はクラスターのサイズが3x3のとき以外では縮退がなく Uの固有値は+1であること





i仇rial)=N L A(conf.) I I Uij(内)I [Ialup) + lal down) 1 (153) 
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